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 1 は溶液中で単量体と二量体 3 の平衡状態にあり、その X 線結晶構造解析による構造の確
定には至っていない。そこで、1 に対する構造最適化を Gaussian 09 {B3LYP/lanl2-
DZ[Sn],6-31G(d,p)[CH]} に て 行 っ た 。 そ の 構 造 を 用 い た GIAO お よ び TD 計 算
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